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Piedlozena habilitaéni prace popisuje nejvyznamnéjsi studie Dr. Ruliska na poli bioanorganické
chemie. Studované systémy jsou rozdéleny do péti zakladnich bloki, v nichz se postupné stru¢né
vypocetnich pfistupti, postupné diskutuje ziskané vysledky v oblasti i) reakénich mechanismi
metaloproteini, ii) komplexace kovovych kationtii v modelech existujicich peptidovych a proteinovych
struktur, iii) vypocetni elektrochemie, iv) navrhi novych peptidovych sekvenci s navazanymi kovovymi
ionty a v) metodologickych pfistupt aplikovanych v bioanorganické chemii.

V prvni ¢asti jsou prevazné zmiriovany vysledky enzymu zvaného "multi-copper oxidase", které
obsahuje komplex t¥{ atomu médi (trinuclear copper cluster) v jehoz blizkosti (ca 13 A) se nachazi dalsi
kation meédi. Nalezeni vérohodného mechanismu oxidace takto slozitého systému je velmi
komplikovany problém, kterého se tym Dr. Ruliska a jeho zahrani¢nich spolupracovniki uspésné
zhostili. Druhy projekt z této ¢asti se zabyva A® desaturazou, kde na reak&ni mechanismus ne-hemového
enzymu se dvéma atomy Zeleza aplikovaly sadu DFT funkcionali a DMRG-CASSCF/PT2 metodu.

K této ¢asti bych mél dva dotazy do diskuze:

1) na str. 13 v popisu obrazku 3 je zminéno neutrdlni pH prostfedi (pH=7). Jak se tato skute¢nost
odrazila ve vypocetnim modelu daného systému?

2) Na obrazku 5A jsou zobrazeny energetické kiivky pro jednotlivé DFT funkciondly a DMRG metodu.
V plivodnim ¢lanku je fe€eno, Ze DMRG-CASPT2 nabyva piesnosti full-CI. Nabizi se tedy spekulace,
Zze by méla byt pfesnéj$i nez metoda vazanych klastri? A nezkouseli autofi pouzit CCSD(T) ptistup
alespori pro n€jaky modelovy systém a porovnat jej s DMRG metodou?

3) V névaznosti na kapitolu 6 bych se zeptal, jakym smérem se chystd autor orientovat v svém dal§im
vyzkumu a jakéd zdokonaleni vypocetnich metod do budoucna oc¢ekava?

Habilita¢ni prace zcela jasné ukazuje na zna¢ny piinos Dr. RuliS8ka v oblasti vypo¢ti (relativné
rozsahlych) bioangorganickych systémt a na jeho védeckou vyzralost. PfedloZzenych 20 originalnich
praci ptedstavuje pouze malou ¢ast jeho celkové publikaéni aktivity. Nicméné i z tohoto vzorku je
patrné, Ze jde o velice kvalitni studie uvefejnéné v prestiznich mezinarodnich ¢asopisech.

Protoze titul docenta je vSak spojen s pedagogickou aktivitou je rovnéz nutné se zminit o
zadatelové Cinnosti na tomto poli. Na internetu jsem si vyhledal, Ze i tato stranka nezaostava za
vyzkumnou ¢innosti a je Uspé€$né naplnéna magisterskym kurzem ,,Chemicka struktura B* pfednaSenym
na zdej$i fakulté (pod kddem MC260P1 1M).

Na zékladé vSech vySe uvedenych skute¢nosti plné doporucuji udéleni titulu docent.
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